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S a m e n u a t t i n g
Het  werk  dat  wordt  beschreven in  d i t  proefschr i f t ,  heef t
bet rekk ing op het  vers t roo ien van laag energet ische edelgas-
ionen aan opperv lakken van éénkr is ta l len.  Het  hoofdondervrerp
is  het  bestuderen van de inv loed van thermische v ibrat i -es  van
opperv lakte  a tomen op de e igenschappen van hoek-  en energ ie-
ve rde l i ngen  van  de  ge re f l ec tee rde  i onen .  Doo r  ve rge l i j k i ng
van de exper imente le  resu l ta ten met  berekeningen,  waar in  be-
paalde tests t rukturen z i jn  opgenomen,  kan de gewenste in for -
mat ie  verkregen worden.
De rekenwÍ jze en de fundamente le  aannames worden besproken
in  hoofdstuk f .  Vanwege de grote  opperv lakte  gevoel i -ghe id  van
laag  ene rge t i sche  ede lgas ionen  ve rs t roo i i ng  i s  he t  vo ldoende
al leen de bu i tenste laag in  de beschouwing mee te  nemen.  We
maken  geb ru i k  van  he t  z .g .  r i j enve rs t roo i i ngsmode l ,  omda t  he t
s imuleren Van vers t roo i ing aan de he le  bovenste laag zo lJ  le i -
den to t  onaanvaardbare konsekwent ies  voor  de benodigde reken-
t i jd .  De inv loed van thermische v ibrat ies  op de vorm van de
hoekverd.e l ingen en de energ iespekt ra  b l i jk t  onder  bepaalde
omstandigheden zeer  groot  te  z í3n.
Hoofdstuk I I  handel t  over  een nauwgezet  onderzoek naar  de
inv loed van versch i l lende model  parameters  op de resu l ta ten
van de s j -mulat ies .  Spec ia le  aandacht  is  besteed aan het  va-
r Íêren van de in terakt ie  potent iaa l ,  welke n ie t  zo goed bekend
is  voor  deze lage pr imai re  energ ieên (4  I0  keV) .  De bereke-
n ingen tonen aan,  dat  de resu l ta ten ge l i jk t i jd ig  en du ide l i jk
gevoelig zí1n voor het variêren van de potentiaal en van de
eigenschappen van de thermische vibrat ies van cle oppervlakte
atomen. Een uitzondering wordt gevorrnd door dle temperatuur'
waarboven de OT piek verschi jnt.  Deze QT piek ontstaat door
verstrooi ing aan prrt, jes, gevormd door drie atomen, welke ont-
s taan t .  g .  v .  thermische v Íbrat les .
In  hoofdstuk I I I  worden de berekeningen kwal i ta t ie f  verge-
leken met  de met ingen.  De s imulat ies  beschr i jven redel i jk  de
exper imenten voor  vers t roo i ing over  een (vaste)  vers t roo i ings-
hoek van 30o.  De afwi jk ingen,  d ie  opt reden kunnen op een bevre-
d igende wi jze worden toegeschreven aan lad ingsomwisse l ingen en
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o m  d e  w e r k e l i j k e  p c
reken ingen  aangepas
va r i ê ren  van  de  sc r
der ing van de Thomr
heden z í1n de breec
van de hoogtes van
b e l e  ( Q D )  b o t s i n g s p
gen waarden voor  de
de  theo re t i sche  waa :
di t  proefschr i f t ,  heef t
aag energet ische edelgas-
al len. Het hoofdondervrerp
n thermische v ibrat ies  van
pen van hoek- en energie-
onen .  Doo r  ve rge l i j k i ng
berekeningen,  waar in  be-
n,  kan de gewenste in for -
aannames worden besproken
perv lakte  gevoel ighe id  van
t roo i ing is  het  vo ldoende
houwing mee te nemen. We
st roo i ingsmodel ,  omdat  het
e le  bovenste laag zov le i -
s voor de benodigde reken-
rat ies op de vorm van de
a b l i jk t  onder  bepaalde
r:wgezet onderzoek naar de
ameters  op de resu l ta ten
t  is  besteed aan het  va-
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rr drie atomen, welke ont-
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De vo lgende hoofdstukkken z í1n gewi jd  aan een kwant i ta t ieve
ve rge l i j k i ng  van  de  be reken ingen  me t  de  expe r imen ten .  He t  ve r -
sch i jnen van de er  p iek boven bepaalde temperaturen van het
t r e fp l aa t j e ,  kan  wo rden  benu t  om de  g roo t t e  van  de  a toma i re
u i tw i j k i ngen  t e  bepa len .  He t  r esu l t aa t  i s  u i t ged ruk t  i n  een
oppe rv lak te  Deb i j e  t empera tuu r ,  we l ke  d ien t  om de  g roo t t e  van
de  u i tw i j k i ngen  t e  koppe len  aan  de  t empera tuu rschaa r .  Een  ve r -
ge l i j k i ng  van  de  1n  hoo fds tuk  IV  bepaa lde  waa rde  me t  LEED re -
su l - t a ten  sugge ree r t  he t  bes taan  van  ko r re l a t i es  t ussen  de  u i t -
r v i j k i ngen  van  nabuu ra tomen .
rn  hoo fds tuk  v  v ro rden  ve rsch i l l ende  moge t i j kheden  besp roken
om de  we rke l i j ke  po ten t j - aa l  t e  scha t t en .  Daa r toe  wo rden  de  be -
reken ingen  aangepas t  aan  ve rsch i l l ende  g roo theden ,  doo r  he t
va r i ë ren  van  de  sc reen ing  l eng te  i n  de  geb ru i k te  Mor i è re  bena -
de r i ng  van  de  Thomas -Fe rm i  po ten t i aa l .  De  aan  t e  passen  g roo t -
heden  zL )n  de  b reed te  van  de  hoekve rde l i r r gen ,  de  ve rhoud ing
van  de  hoog tes  van  de  kwas i -enke l voud ige  (os )  en  de  kwas i -dub -
be le  (0D)  bo t s i ngsp iek  en  de  b reed te  van  de  es  p iek .  De  ve rk re -
gen  waa rden  voo r  de  sc reen ing  l eng te  z i - l n  be rang r i j k  r age r  dan
de  theo re t i sche  waa rd .en  voo r  de  ve rsch i r l ende  i - onen .
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